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Àííîòàöèÿ. Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíî îïèñàíèå ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà. Ïðèâåäåíû îñíîâ-
íûå íàïðàâëåíèÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ àâòîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû. Ïîêàçàíû ñòðóêòóðà áàçû
äàííûõ êèíåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, ñõåìà âçàèìîäåéñòâèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ áëîêîâ, ìåòî-
äû ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ êèíåòè÷åñêèõ çàäà÷. Ðàáîòà âûïîëíÿåòñÿ ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå
ÐÔÔÈ (ãðàíòû �12-07-00324 è �12-07-31029).
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1. Ââåäåíèå

Èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìîâ ñëîæíûõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ñîïðîâîæäàåòñÿ îáðàáîòêîé
áîëüøîãî îáúåìà ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèè, èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêèõ àï-
ïàðàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ (àëãîðèòìîâ è ìåòîäîâ ðåøåíèÿ ïðÿìûõ è îáðàòíûõ çàäà÷ õè-
ìè÷åñêîé êèíåòèêè), òåõíè÷åñêèõ ñðåäñòâ ðàñïðåäåëåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîé íàãðóçêè. Ýô-
ôåêòèâíûé ïðîöåññ èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé äîëæåí îïèðàòüñÿ íà
êà÷åñòâåííîå ðåøåíèå ïðèâåäåííûõ âûøå çàäà÷: íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü áàçó äàííûõ íà-
òóðíûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, îïðåäåëèòü îñíîâíûå âû÷èñëèòåëüíûå áëîêè
è ñâÿçè ìåæäó íèìè, ñïîñîá àâòîìàòèçèðîâàííîãî âûáîðà ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà â
çàâèñèìîñòè îò æåñòêîñòè õèìè÷åñêîé ñèñòåìû, è ìåòîä ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ êèíåòè÷å-
ñêîé çàäà÷è. Àâòîìàòèçàöèÿ ïðîöåññà èññëåäîâàíèÿ ïîçâîëèò óäåëèòü áîëüøå âíèìàíèÿ
òâîð÷åñêèì çàäà÷àì è ïðåäîñòàâèò áîëüøèé ïðîñòîð äëÿ âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.

2. Ýòàïû ïðîåêòèðîâàíèÿ è ðàçðàáîòêè

2.1. Áàçà äàííûõ íàòóðíûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.

Áàçà äàííûõ ðàçðàáîòàíà íà îñíîâå òåîðèè áàç äàííûõ [1] è äåòàëüíîãî èññëå-
äîâàíèÿ ïðîöåññà ðàçðàáîòêè êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé. Ñòðóêòóðà áàçû äàííûõ ïîäå-
ëåíà íà ÷åòûðå ëîãè÷åñêèõ áëîêîâ (ðèñóíêè �� 1,2,3,4): ñâåäåíèÿ î ðåàêöèÿõ, äàí-
íûå îá ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèÿõ âåùåñòâàõ, ñâåäåíèÿ ïî óñëîâèÿì è ðåçóëüòàòàì ïðî-
âåäåíèÿ õèìè÷åñêèõ ýêñïåðèìåíòîâ, ñâåäåíèÿ ïî óñëîâèÿì è ðåçóëüòàòàì ïðîâåäåíèÿ
âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Òàê, äàííûå èññëåäóåìûõ ðåàêöèé âêëþ÷àþò â ñå-
áÿ ïðèíàäëåæíîñòü ãðóïïå (òàáëèöà ¾Ãðóïïà¿), íàçâàíèå (òàáëèöà ¾Ðåàêöèÿ¿), ðàç-
ëè÷íûå ïðåäïîëàãàåìûå ñõåìû ðåàêöèé (òàáëèöû ¾Ñõåìà ðåàêöèè¿, ¾Ñòàäèÿ ðåàê-
öèè¿, ¾Ñõåìà ñòàäèè¿), íà îñíîâå êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ñòåõèîìåòðè÷å-
ñêîé ìàòðèöû, íåîáõîäèìîé äëÿ çàäàíèÿ ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ äèôôå-
ðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Íà îñíîâàíèè ñõåìû ñòàäèé è ñòðóêòóðû âåùåñòâ (òàáëèöû

1 Àñïèðàíò ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà ÐÀÍ,
ã. Óôà; denismaskov@mail.ru.

2 Ñòàðøèé íàó÷íûé ñîòðóäíèê ëàáîðàòîðèè ìàòåìàòè÷åñêîé õèìèè, Èíñòèòóò íåôòåõèìèè è êàòàëèçà
ÐÀÍ, ã. Óôà; irekmars@mail.ru.
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¾Âåùåñòâà ðåàêöèè¿, ¾Âåùåñòâî¿, ¾Àòîìû âåùåñòâ¿, ¾Àòîì¿) îñóùåñòâëÿåòñÿ ðàñ÷åò
àòîìàðíî-ìîëåêóëÿðíûõ ìàòðèö, êîòîðûå íåîáõîäèìû äëÿ ïðîâåðêè çàêîíà ñîõðàíåíèÿ
ìàññ. Óñëîâèÿ è ðåçóëüòàòû ïðîâåäåíèÿ õèìè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà (òàáëèöû ¾Ýêñïå-
ðèìåíò¿, ¾Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå¿) â ñîâîêóïíîñòè ñ óñëîâèÿìè ðàñ÷åòà (òàáëè-
öà ¾Ðàñ÷åò¿) ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ðåàêöèè (òàáëèöû ¾Êè-
íåòè÷åñêàÿ êîíñòàíòà¿, ¾Ýíåðãèÿ àêòèâàöèè¿). Ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü áàçû äàííûõ äà-
åò âîçìîæíîñòü õðàíèòü ðàçíûå ñõåìû è ýêñïåðèìåíòû èññëåäóåìîé ðåàêöèè. Ðàçáèå-
íèå ñòðóêòóðû íà ÷åòûðå ëîãè÷åñêèõ áëîêà, ñëåäîâàíèå ñòàíäàðòàì òåîðèè áàç äàííûõ
è îïûòà ñîçäàíèÿ êèíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé óïðîùàåò ðàñøèðåíèå è èçìåíåíèå áàçû äàííûõ.

Ðèñóíîê 1. Ëîãè÷åñêèé áëîê ¾Ñâåäåíèÿ î ðåàêöèè¿
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Ðèñóíîê 2. Ëîãè÷åñêèé áëîê ¾Äàííûå î âåùåñòâàõ ðåàêöèè¿
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Ðèñóíîê 3. Ëîãè÷åñêèå áëîêè ¾Õèìè÷åñêèé è âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíòû¿

2.2. Îñíîâíûå âû÷èñëèòåëüíûå áëîêè, èõ âçàèìîäåéñòâèå.

Ê îñíîâíûì âû÷èñëèòåëüíûì áëîêàì ÀÑ ñëåäóåò îòíåñòè:

1. ¾Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå¿

2. ¾Àíàëèç æåñòêîñòè õèìè÷åñêîé ñèñòåìû¿

3. ¾Ìåòîä ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è¿

4. ¾Ôóíêöèîíàë ìèíèìèçàöèè¿

5. ¾Ìåòîä ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è¿

1. ¾Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå¿- ðåàëèçóåò ôóíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè, ñôîðìèðî-
âàííûå íà îñíîâå ñòåõèîìåòðè÷åñêèõ ìàòðèö, è ïîäñòàâëÿåìûå â ïðàâûå ÷àñòè ñè-
ñòåìû îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé (ÑÎÍÄÓ) [2]. Ðå-
àëèçîâàíà ìîäåëü ¾çàêîíà äåéñòâóþùèõ ìàññ¿ [3].

2. ¾Àíàëèç æåñòêîñòè ñèñòåìû¿- îïðåäåëÿåò æåñòêîñòü õèìè÷åñêîé ñèñòåìû íà îñíîâå
ðåçóëüòàòîâ ðåøåíèÿ ìàòðèöû ßêîáèàíà [4] èç ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ ïðàâûõ ÷àñòåé
ÑÎÍÄÓ.
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3. ¾Ìåòîä ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è¿- ðàññ÷èòûâàåò ñîñòàâ è ñêîðîñòü õèìè÷åñêîé ðåàê-
öèè íà îñíîâå ôóíêöèé ïðàâîé ÷àñòè ÑÎÍÄÓ. Ðåàëèçîâàíû: ¾Ðóíãå-Êóòòà¿, íåÿâíûé
ìåòîä ¾Ýéëåðà¿ [5].

4. ¾Ôóíêöèîíàë ìèíèìèçàöèè¿- âûïîëíÿåò ñðàâíåíèå äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ÷èñëåí-
íûì è ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïóòÿìè. Ðåàëèçîâàíû: ¾Ñóììà àáñîëþòíûõ ðàçíîñòåé¿,
¾Ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå¿

5. ¾Ìåòîä ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è¿- ïðîèçâîäèò ïîèñê êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò íà îñ-
íîâå èõ íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé ñ öåëüþ ìèíèìèçàöèè óêàçàííîãî ôóíêöèîíàëà. Ðåàëè-
çîâàíû: ¾Ïîêîîðäèíàòíûé ñïóñê¿ [5], ¾Ñëó÷àéíûé ïîèñê¿ [6].

Âçàèìîäåéñòâèå âû÷èñëèòåëüíûõ áëîêîâ ïðîèñõîäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì (ðèñóíîê 4):
íà ïåðâîíà÷àëüíîì ýòàïå, ¾öåíòð âû÷èñëåíèé¿ îáðàùàåòñÿ ê ìàòåìàòè÷åñêîìó îïèñàíèþ
äëÿ óñòàíîâëåíèÿ âèäà ÑÎÍÄÓ, äàëåå, ïðîâîäèòñÿ àíàëèç æåñòêîñòè õèìè÷åñêîé ñèñòå-
ìû è îïðåäåëÿþòñÿ ÷èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ ÑÎÍÄÓ (ÿâíûå, íåÿâíûå). Íà ñëåäóþùèõ
ýòàïàõ ïðîèñõîäèò èòåðàòèâíûé âûçîâ ìåòîäà ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è ñ çàïðîñîì çíà-
÷åíèÿ ôóíêöèîíàëà ìèíèìèçàöèè, êîòîðûé â ñâîþ î÷åðåäü îáðàùàåòñÿ ê ìåòîäó ðåøåíèÿ
ïðÿìîé çàäà÷è äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé. Ìåòîä ðåøåíèÿ ïðÿìîé çàäà÷è èñïîëüçóåò
ôóíêöèþ ïðàâûõ ÷àñòåé èç áëîêà ìàòåìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ. Íà êàæäîé èòåðàöèè èçìå-
íåíèå çíà÷åíèé êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ïðîèçâîäèòñÿ äî äîñòèæåíèÿ òðåáóåìîé òî÷íîñòè.

Ðèñóíîê 4. Âçàèìîäåéñòâèå âû÷èñëèòåëüíûõ áëîêîâ.
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2.3. Ðàñïàðàëëåëèâàíèå ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è

Èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìà ñëîæíîé õèìè÷åñêîé ðåàêöèè ñâîäèòñÿ ê öèêëè÷åñêîìó ðå-
øåíèþ ìíîæåñòâà îáðàòíûõ çàäà÷. Êàê ñëåäñòâèå, ïîèñê êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò ðåàêöèè
òðåáóåò ñåðüåçíûõ çàòðàò âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ, è â ñðåäíåì ïðè îïðåäåëåíèè ìåõà-
íèçìà òèïîâîé ðåàêöèè, ïðÿìàÿ çàäà÷à ðåøàåòñÿ íåñêîëüêî ìèëëèîíîâ ðàç [7].

Èçâåñòíî, ÷òî äëÿ êàæäîé ðåàêöèè ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå êîíñòàíòà ñêîðîñòè
ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿííîé âåëè÷èíîé [8]. Ðàññ÷èòàâ êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåøåíèåì îáðàò-
íîé çàäà÷è ïðè çàäàííîì â õîäå ýêñïåðèìåíòà íàáîðå òåìïåðàòóð, ìîæíî ñ óâåðåí-
íîñòüþ ñêàçàòü, êàê ïîâåäåò ñåáÿ õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû,
íå ïðîâîäÿ õèìè÷åñêèé ýêñïåðèìåíò è íå âîçîáíîâëÿÿ ðàñ÷åòû. Ïðè ýòîì âñëåäñòâèå
ðåñóðñîåìêîñòè ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è, âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü óñêîðèòü âû÷èñ-
ëåíèÿ ñâÿçàííûå ñ ïðÿìîé çàäà÷åé. Ðàñïàðàëëåëèâàíèå ïðÿìîé çàäà÷è âîçìîæíî ïî
áëîêàì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, çàìåðåííûõ ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðåäëàãà-
åìàÿ ìîäåëü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà ïðèâåäåíà íà ðèñóíêå 3.

Ðèñóíîê 5.Ðàñïðåäåëåííûé ïðîöåññ îáðàáîòêè ÷àñòíîé ðåàêöèè

Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ðàçäåëåíèå çàäà÷ íà ïåðâîì óðîâíå ïðîèñõîäèò ïî òåìïåðàòóð-
íîé ñîñòàâëÿþùåé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ÷èñëî òåìïåðàòóð êîòîðûõ îãðàíè÷åíî,
à íà âòîðîì îáðàáàòûâàåòñÿ ëèáî ñðàçó ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòîâ, ëèáî êàæäûé ýêñïåðèìåíò
ïî îòäåëüíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, èìåÿ äîñòàòî÷íîå êîëè÷åñòâî âû÷èñëèòåëüíûõ ïîòîêîâ
âîçìîæíî ïîñòðîåíèå ýôôåêòèâíîãî âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà ïîèñêà îïòèìàëüíûõ çíà-
÷åíèé êèíåòè÷åñêèõ êîíñòàíò. Ïðèâåäåííàÿ ñõåìà ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé
çàäà÷è ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ êðàòíîãî ïðèðîñòà ïðîèçâîäèòåëüíîñòè. Â êà÷åñòâå ïëàòôîðì
óâåëè÷åíèÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â ÀÑ èñïîëüçóþòñÿ: ðåãèñòðû SSE îäíî- è ìíîãîïðîöåñ-
ñîðíûõ ÝÂÌ, ãðàôè÷åñêèå êàðòû, êëàñòåðû

3. Çàêëþ÷åíèå.

Îïðåäåëåíû îñíîâíûå íàïðàâëåíèÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ ÀÑ. Ðàçðàáîòàíà è îïðîáîâàíà
áàçà äàííûõ íàòóðíûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Âûïîëíÿåòñÿ çàïîëíåíèå áàçû
äàííûõ äàííûìè õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ñ ó÷àñòèåì ìåòàëëîîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Îïðå-
äåëåíû îñíîâíûå âû÷èñëèòåëüíûå áëîêè, èõ âçàèìîäåéñòâèå. Óñòàíîâëåíà òèïîâàÿ ìîäåëü
îïòèìèçàöèè âû÷èñëèòåëüíîãî ïðîöåññà ñ ó÷åòîì æåñòêîñòè õèìè÷åñêîé ñèñòåìû è âîç-
ìîæíîñòüþ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ êèíåòè÷åñêîé çàäà÷è. Ïðîâîäÿòñÿ ðàáîòû ïî ñòàíäàðòè-
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çàöèè è èíòåãðàöèè àëãîðèòìîâ è ìåòîäîâ ðåøåíèÿ ïðÿìûõ è îáðàòíûõ çàäà÷ õèìè÷åñêîé
êèíåòèêè.
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An automated system for constructing hard kinetic models
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Abstract. The paper describes the software system. The main directions of design automation
system. Shows the structure of a database of kinetic studies, the scheme of interaction,
computational units, parallelization techniques kinetic problems. This work is supported by RFFI
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